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В последнее время появились веские экспериментальные доказательства [1], 
получившие теоретическое обоснование [2], возможности существования магнитного 
упорядочения в веществах, электроны атомов которых находятся исключительно в s- и p-
состояниях. Для объяснения причин появления магнетизма в них привлекаются два 
положения. Согласно первому из них генерация дефектов, в частности вакансий, в 
некоторых типах кристаллических решеток приводит к появлению локальных магнитных 
моментов с различными типами упорядочения. Второе положение использует 
предположение о том, что для кластеров некоторых пространственных форм в окрестности 
уровня Ферми наблюдается высокая кратность вырождения одноэлектронных уровней, что, в 
соответствии с правилом Гунда для вырожденных состояний атомов и молекул, приводит к 
возможности их однократного заполнения и, следовательно, к появлению магнитного 
момента в основном электронном состоянии (ОЭС) кластера. 
Среди веществ  в  наибольшей  степени  подходящих  для  создания магнитов на s- и 
p-электронах особое место занимает углерод, в частности его аллотропная форма – графен. 
Собственно графен (бесконечная двумерная гексагональная решетка атомов углерода) 
обладает свойствами диамагнитного полуметалла, напротив плоские углеродные 
нанокластеры конечных размеров графеноподобной структуры являются парамагнитными 
металлами или полупроводниками [3].  
В большинстве теоретических работ, посвященных рассмотрению свойств, в том 
числе и магнитных, нанокластеров углерода графеноподобной структуры, используется 
приближение сильной связи, которое составляет основу метода Хаббарда. Во многих случаях 
результаты, полученные в рамках этой модели, совпадают с данными расчетов в 
приближении теории функционала плотности (ТФП). Однако игнорирование в модели 
Хаббарда влияния конечности кластера (краевые эффекты) и возможного наличия в кластере 
различного рода одно- и многоатомных вакансий не позволяет выявить основные факторы, 
определяющие появление магнитных свойств углеродных нанокластеров.  
В предлагаемой работе приведены результаты расчета равновесного 
пространственного строения и электронной структуры плоских углеродных кластеров 
идеальной графеноподобной структуры различной формы, а также содержащих 
одноатомные вакансии, полученные методом ТФП [4] (обменно-корреляционный 
функционал B3LYP, базисный набор 6-31 G**). 
Для дифференциации роли краевых эффектов и вакансий в магнетизме углеродных 
нанокластеров было рассмотрено два их набора: оборванные связи периферийных атомов 
первого из них оставались свободными, а второго – насыщались атомами водорода. Для 
кластеров каждого из наборов получены качественно тождественные результаты, поэтому 
изложение их и анализ будет вестись для кластеров состава С94 и С96 и молекулы С96Н24. 
Такой количественный состав определяется их формой: гексагональной (С96, С96Н24), 
лентообразной и квадратной (С94), а также доступностью вычислительных возможностей. 
Пространственное строение всех кластеров и молекулы С96Н24 оптимизировалось для 
спиновых состояний с мультиплетностями (М) равными 1, 3 и 5, а в некоторых случаях даже 
М=7. Из таблицы видно, что независимо от формы углеродного кластера ОЭС их отвечает 
высшим мультиплетам, т.е. для них имеет место магнитоупорядоченное состояние, в 
котором магнитные моменты носителей магнетизма, локализованные по зигзагообразным 
краям кластеров, и образуют две магнитные подрешетки. Суммарные магнитные моменты 
каждой подрешетки направлены навстречу друг другу. В частности, для гексагонального 
нанокластера С96 ОЭС отвечает М=5, в котором имеется четыре неспаренных электрона. 
Распределение спиновой плотности в нем, которая и определяет магнетизм рассматриваемой 
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системы, показано на рисунке (а). Как и следовало ожидать, для полициклической 
ароматической молекулы С96Н24 (второй набор) ОЭС оказалось синглетным. 
 
Таблица – Относительные энергии углеродных нанокластеров в различных спиновых состояниях 
Мульти-
плетность 
Гексагона-
льный 
С96Н24 
Гексагона-
льный 
С96 
Гексагона-
льный 
С95 
Ленто- 
образный 
С94 
Квадратный 
 
С94 
1 0 7,57 7,13 8,85 4,20 
3 1,40 1,56 0 0 0 
5 2,80 0 2,18 0,24 0,04 
7 — 0,97 — — — 
 
Для кластера С95, получаемого при удалении одного атома углерода из 
гексагонального кластера С96, ОЭС также не синглетно (М=3), что свидетельствует о 
наличии в нем магнитного момента. Из рисунка (б) видно, что спиновая плотность в кластере 
С95, наряду с локализацией по зигзагообразной периферии кластера, в значительной мере 
сосредоточена на атомах, окружающих вакансию. 
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Рис.1 Распределение спиновой плотности в гексагональных кластерах С96 (а) и С95 (б) 
 
Таким образом, выполненные расчеты позволяют утверждать, что ОЭС углеродных 
кластеров идеальной гексагональной структуры, несмотря на четное количество электронов 
в них, не синглетно. Магнитный момент таких кластеров определяется наличием в них 
зигзагообразных краев, а кластеров, содержащих одноатомную вакансию, также и спиновой 
плотностью, сосредоточенной в ее окрестности. 
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